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es, die verschiedenen komplementiren
Gesichtspunkte zu entwickeln, die wech-
selseitigen Abhdngigkeiten komplementa-
rer Beschreibungen aufzukldren und neue
Beschreibungen zu erfinden.

5. Schlussbemerkung

Die numerische Quantenchemie hat
sich fiir die theoretische Chemie als ein
Gliicksfall erwiesen: Neben einer grossen
Menge praktisch niitzlicher Daten hat sie
einige Beispiele zutage gefordert, in denen
man Theorie und Experiment unter extre-
men Bedingungen vergleichen kann. In
diesen Fallen hat sich eine geradezu phan-
tastische ~ Ubereinstimmung  zwischen
Theorie und Experiment nachweisen las-
sen. Dass man, wenn notig, derart genau
rechnen kann, unterscheidet die theoreti-
sche Chemie von &hnlich strukturierten
Nachbargebieten wie der Biologie, den
Sozialwissenschaften und Teilen der Phy-
sik.

Zahlen aber sind nicht alles. Sie tragen
erst dann zum Verstidndnis eines Phédno-
mens bei, wenn wir zuvor dessen qualita-
tive Seite verstanden haben. «Give us in-
sight, not numbers», forderte einst der
englische Quantenchemiker Charles A.
Coulson. Viele offene Probleme weisen
darauf hin, dass wir von einem allgemei-
nen Verstindnis chemischer Phidnomene
noch weit entfernt sind. Die theoretische
Chemie hat hierzu einen wichtigen Bei-
trag zu leisten, indem sie alternative Ge-
sichtspunkte aufspurt und entwickelt.

Wie ziigig wir auf diesem Wege vor-
warts kommen, hingt nur wenig von den
Mitteln ab, die der theoretischen For-
schung zugewendet werden; es hangt viel-
mehr davon ab, dass jemand eine gute
Idee hat, und das vor allem davon, wie
gut wir den wissenschaftlichen Nach-
wuchs ausbilden. Nur wer mit den empiri-
schen Tatsachen und der theoretischen
Entwicklung in umfassender Weise ver-
traut ist, kann tber das vorhandene Wis-
sen frei verfiigen, Analogien sehen und
scheinbar Entferntes in Verbindung brin-
gen. Ob die Heranbildung hochtrainierter
Computer-Fachleute ein glinstiger Weg
dahin ist, wird sich weisen.
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